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核磁共振（Nuclear Magnetic Resonance，NMR）自 1946 年首次被观测以来，
经过半个多世纪的发展，已经被广泛应用于物理、化学、生物、医学和地学等诸
多领域。然而，各主流 NMR 谱仪生产商对 NMR 数据的表述格式不尽相同，数
据共享困难，扩展性较差。因此，就发展趋势而言，使用 XML 作为 NMR 数据
描述和管理工具是一种很好的选择。 





扩展性和实用性的基于 XML 的 NMR 数据管理模型；给出了各种 NMR 数据组
件的 XML 描述方案，以及基于 XML 的 NMR 数据所适用的存储技术、文档解
析技术、XML 数据压缩技术和 XML 数字签名技术。同时，基于此模型开发了
具有自主知识产权的核磁共振系统软件，对模型的相关应用进行了探讨。通过对



















XML (eXtensible Markup Language), a integrated tool for data collection, 
storage, transmission and processing, provides a common data structure for the data 
exchange between various applications, and has been widely used in various fields. At 
present, more and more industries have begun to use XML to define their own new 
standards. 
After more than half a century’s development since it was observed, NMR 
(Nuclear Magnetic Resonance) has been widely applied to the areas of physical, 
chemical, biological, medical and earth science etc. However, the mainstream NMR 
spectroscopy manufacturers have their own standard and there are a lot of difficulties 
such as non-unified data formats, difficult data sharing and low readability etc. 
Therefore on the development trend, the use of XML as a NMR data description and 
management tools is a good choice.  
This thesis focused on the NMR-based XML data management model and its 
applications, aimed at the preparation for the development of the NMR spectrometer 
system software with intellectual property rights. Starting from the basic principles of 
NMR, various components of the NMR data are analyzed in detail. Two mainstream 
NMR system soft wares are introduced. Their data formats and the corresponding data 
management models are deeply analyzed. And the inadequacies of the current 
mainstream NMR data management model are pointed out. Then a new scalable and 
practical NMR data management model is constructed based on the XML The XML 
description of the NMR data component, storage technology, document analysis 
technology, XML data compression technology and XML digital signature 
technology are all given. At the same time, magnetic resonance system software with 
independent intellectual property rights is developed based on the model and the 
applications of the model are discussed. The validity of the data management model 
in dealing with specific questions is verified through related software performance 
analysis. And the further research direction is determined. 
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年出现了 200MHZ 超导连续波 NMR 谱仪，70 年代初已经能生产出 360MHZ 以
上的 NMR 谱仪，80年代已经有了400MHZ和 600MHZ的 NMR 谱仪。目前，950MHZ




谱仪年进口数量已经超过了 40 台，预计到 2010 年谱仪的年需求量将达到 80～
100 台。可是，我国的 NMR 波谱仪至今仍完全依赖进口。 
现代高分辨率 NMR 波谱仪综合了当代 NMR 波谱学、射频电子学、计算机
及自动控制、低温超导和精密加工等领域 新技术，主要由主控制台、主计算机
（包含系统控制与数据处理软件）和超导磁体（包含探头）等部分组成，研制难



















基于 XML 的 NMR 数据管理模型的研究与应用 
展 NMR 应用软件，系统集成 NMR 波谱仪，建立国家 NMR 波谱仪研制平台，





及从一维到多维的 NMR 实验的复杂数据处理和显示等操作，这些都对 NMR 系
统软件的设计提出了很高的要求。总结起来，该系统软件的任务就是利用计算机
对各种 NMR 数据的管理和使用，这其中包括有谱仪控制、NMR 实验设计和执
行、一二维数据处理和分析等任务。因此，如何搭建有效的 NMR 数据管理模型，
成为了 NMR 系统软件设计的关键。 
当前，NMR谱仪随机软件主要有美国Varian公司的VnmrJ系统和德国Bruker
公司的 TopSpin 系统。它们对 NMR 数据均有自己独特的格式和管理模型，而且
发展也相对成熟。这两种模型的相似之处在于均采用二进制和普通文本文件相结





































相关的OpenOffice[7]标准，另一个是微软Office Open XML[8]标准。2008 年 11 月 4
日，由中电标协文档库技术标准工作委员会制定的电子文档读写接口标准







基于以上分析，本文将重点研究基于 XML 的 NMR 数据管理模型。开展此
项研究主要有以下两方面意义： 
第一，推动 XML 技术在 NMR 领域的应用，提供一种解决 NMR 数据描述和






XML 的 NMR 数据管理模型，并在此基础上开展了一些应用研究，论文的主要内
容安排如下： 















基于 XML 的 NMR 数据管理模型的研究与应用 
第二章，简要介绍了 NMR 的基本原理和相关概念，深入剖析了 NMR 的数




关的几个 XML 核心技术，如 XML 存储技术、XML 解析技术、XML 压缩技术和
XML 数字签名技术。为第四章讨论基于 XML 的 NMR 数据管理模型做好准备。 























第二章 主流 NMR 软件及其数据管理模型分析 
第二章 主流 NMR 软件及其数据管理模型分析 
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